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【序】SARS-CoV-2は感染に関わる表面の Spikeタンパク質に変異が生じると、結合の標的とする

ヒトの細胞表面にあるアンジオテンシン転換酵素 2 (ACE2)との相互作用が増加して感染力の増加

に繋がる場合があり、分子論的な理解は重要です。私たちは、フラグメント分子軌道(FMO)計算を

用いて変異 Spikeタンパク質に関する相互作用解析を進めてきました(本学術講演会での発表や文

献[1-3])。今回は変異型の Spikeタンパク質と ACE2の相互作用形態について分子動力学(MD)シミ

ュレーションで生成される多数構造による統計的な評価も含めて検討しました。 

【計算と解析】 野生型の Spikeタンパク質の受容体結合ドメイン(RBD)とACE2複合体構造 (PDB 

ID: 6M0J)を基準構造として用いました。まず、RBDの

残基をα株とδ株の形に置換を行いました(変異箇所

は Figure 1参照)。これらの構造は AMBER力場[4]を用

いたMM-MDシミュレーションによって動的な構造揺

らぎを考慮しました(GROMACS[5]を利用)。次にMDで

算出された 100~200ns の構造を 1ns ごとに取り出しま

した。最後にABINIT-MP [6]を用いた FMO-MP2/6-31G*

レベルの FMO計算を実施し、フラグメント間相互作用

エネルギー(IFIE)について統計的な評価を行いました。 

【結果】 α株やδ株では、野生型との比較では RBD-ACE2間の IFIEが顕著に変化しているアミ

ノ酸残基のペアが確認されました。詳細な結果は当日の発表でご報告します。 
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Figure 1受容体結合ドメイン(RBD)における 

α株(N501Y)とδ株(L452R,T478K)の変異箇所 
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